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Symulacja procesu krystalizacji i aglomeracji nanometrycznych
krysztalow CaCO; otrzymywanych w reaktorze z obrotowymi dyskami

Proces aglomeracji krysztaléow

Proces aglomeracji rozpoczyna si¢ gdy do roztworu w reaktorze trafiaja pierwsze
Autor: Nikodem Dabrowski krysztaty weglanu wapnia. Aglomeracja krysztaléw polega na tgczeniu sie mnigjszych
Nr albumu: 311990 krysztalow w wigksze, w skutek czego zmienia si¢ calkowita liczba krysztatow w
uktadzie i ros$nie ich $redni rozmiar. W symulacji zdecydowano si¢ zignorowaé
istniejagce modele teoretyczne 1 rozpatrzyé proces probabilistycznie. Program
monitoruje globalng liczbe krysztaldow w uktadzie, a nastgpnie losowo wybiera czgs§é
krysztalow, ktore ulegng zderzeniom. Zderzenia moga by¢ konstruktywne badz
destruktywne.
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Wprowadzenie

Nanomateriaty — substancje, ktore sktadaja si¢ z czastek o rozmiarze pomiedzy 1 a 100 E Ear
nm — maja potencjal do zrewolucjonizowania wielu dziedzin zycia cztowieka. Jednym z =4k i
interesujacych zastosowan jest wykorzystanie porowatych nanoczastek jako nosnikoéw 22r
lekow, efektywnie wspomagajac terapi¢. Nanometryczny weglan wapnia otrzymywany n "
w reaktorze z obrotowymi dyskami jest obiecujacym zwigzkiem do tego zastosowania. 0.0 01 0.2 0.0 01 02
t [s] t [s]
Cel i zakres pracy Wyk 1. Rozmiar krysztaléw od czasu (nukleacja) ~ Wyk 2. Liczba krysztatéw od czasu (nukleacja)
Celem pracy jest symulacja procesu nukleacji oraz aglomeracji nanometrycznych PO 51
krysztalow CaCO; w reaktorze z obrotowymi dyskami. Zakres pracy obejmuje: o e s
- Przeglad literaturowy na temat weglanu wapnia oraz teorii nukleacji i aglomeracji
- Wybor jezyka programowania
- Implementacj¢ programéw obliczeniowych
- Wizualizacj¢ wynikow oraz krytyczng analiz¢ wynikow symulacji
Proces nukleacji krysztatow
Proces nukleacji rozpoczyna si¢ gdy do komory reaktora wprowadzony jest czysty
dwutlenek we;gla. W kf)mo.rze obrgcajq. si¢ dyski zanurzone w nasyconym roztworze Whioski Wyk 3. Koficowy rOZFll(TElﬂgalr(I[‘;nSﬂZtal(')W (aglomeracia)
weglanu wapnia. W cienkim filmie cieczy na dysku nastepuje absorpcja czynnika
gazowego z reakcja chemiczng. W symulacji nukleacji rozwaza si¢ jeden obrot dysku, Sporzadzone programy obliczeniowe dostarczaja ciekawych przestanek na temat natury
w czasie ktorego nastgpuje reakcja chemiczna, zarodkowanie krysztaléw oraz ich zjawiska zarodkowania i wzrostu krysztatbw w reaktorze. Wytworzone krysztaly
wzrost. Program obliczeniowy rozwigzuje 3 rownania rdézniczkowe (bilanse masowe zwickszaja swoj rozmiar podczas jednego obrotu o co najmniej 10%. Wartoci statej
CO,, Ca(OH),, CaCOs), oraz 2 rownania kinetyczne (szybkos¢ wzrostu i zarodkowania kinetycznej nukleacji krysztatow CaCO3, ktdéra mozna znalezé w cytowanej literaturze
krysztatdw). Zalozenia oraz wielkosci fizykochemiczne uzyte w symulacji wynikaja z jest prawdopodobnie zbyt mata. Aglomeracja w uproszczonym podejsciu  z
prob eksperymentalnych, ktére znalez¢ mozna w literaturze. powodzeniem moze by¢ traktowana jako proces losowy, na ktory wplywu nie ma stan

uktadu, a jedynie liczba indywidudw.



